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1. ВВЕДЕНИЕ 


При исследовании электросопротивления переходных металлов 
и их соединений обнаруживается целый ряд особенностей, кото¬ 
рые находятся в тесной связи со сложным видом законов диспер¬ 
сии квазичастиц, участвующих в процессах переноса, и с особой 
ролью Ц-электронов /1 ‘ 1а Д’емпературное поведение электросопро¬ 
тивления при низких температурах имеет более сложный характер, 
чем закон Блоха-Грюнайзена. Для некоторых переходных металлов, 
в частности для ферромагнитных, не всегда удается однозначно 
установить механизм рассеяния, приводящий к той или иной тем¬ 
пературной зависимостиОтчасти это связано с тем, что 
в теории характер температурной зависимости определяется при¬ 
нятой моделью металла и теми приближениями, которые делаются 
при расчете электросопротивления ' 1г/ . Например, для неферромаг¬ 
нитных переходных металлов зависимость Т 2 обычно связывается 
с бейберовским рассеянием почти свободных электронов ,/1-5 ''.Для 
ферромагнитных переходных металлов зависимость Т 2 может во¬ 
зникать вследствие электрон-магнонного рассеяния / Ь4,12/ 

Важным механизмом рассеяния является электрон-фононное 
взаимодействие. Поэтому в последние годы большой интерес вы¬ 
зывает исследование кинетических свойств переходных металлов 
и их соединений на основе модели Хаббарда /13/ с учетом электрон 
фононного взаимодействия /14 ‘ 17 .' Несмотря на известный схематизм 
модель Хаббарда /13/ позволяет учесть основную часть электрон- 
электронного взаимодействия и описать целый ряд магнитных, 
электрических и оптических свойств переходных металлов и их 
соединений. 

Обычно для учета электрон-фононного взаимодействия в мо¬ 
дели Хаббарда используется гамильтониан Фрелиха /см., напри¬ 
мер, 17/ /. Такой подход имеет ряд трудностей /18/ ;в частности 
для переходных металлов нелегко оценивать матричный элемент 
электрон-фононного взаимодействия /12/ . 

В настоящей работе для оценки вклада электрон-электронного 
и электрон-фононного взаимодействий в низкотемпературное пове¬ 
дение электропроводности мы воспользуемся однозонной моделью 
переходного металла, предложенной Барисичем-Лаббе-Фриделем 7197 . 
Эта модель /БЛФ/ представляет собой прямое обобщение гамиль¬ 
тониана Хаббарда для случая колеблющейся решетки. Для вычис¬ 
ления электропроводности используется последовательный метод, 





развитый в /2( Чподход /20/ исходит из первых принципов и связан 
с использованием метода неравновесного статистического опера¬ 
тора /21 < г9/ .При этом выводятся обобщенные кинетические уравне¬ 
ния, содержащие обобщенные интегралы столкновений, записанные 
через корреляционные функции. В зонном пределе для модели БЛФ 
на основе полученных обобщенных кинетических уравнений удает¬ 
ся записать электросопротивление через характерные параметры 
электрон-электронного и электрон-фононного взаимодействия для 
переходного металла. При низких температурах найдена зависи¬ 
мость электросопротивления от температуры при учете сдвига 
центра тяжести И деформации поверхности Ферми. 


2. ОБОБЩЕННЫЕ КИНЕТИЧЕСКИЕ УРАВНЕНИЯ 

Метод вычисления электросопротивления квантовомеханической 
системы многих тел, которая описывается неравновесным статис¬ 
тические оператором /НС0/р в , состоит в следующем '20.21/ Опера¬ 
тор р 8 удовлетворяет уравнению движения 

—+ і[Н 8 , р 8 ] =-і/(р 8 -р ), /1/ 

ді 

где Н =Н+Н Б - полный гамильтониан системы, включающий^опера- 
тор взаимодействия с внешним электрическим полем Н Е =-еЕІг 4 , 

а Р ч " квазиравновесный статистический оператор. Из /1/ сле¬ 
дует, что для того, чтобы построить НСО, рассматриваются бес¬ 
конечно малые возмущения /или источники/, нарушающие симметрию 
уравнения Лиувилля относительно обращения времени. Эти источ¬ 
ники устремляются к нулю после термодинамического предельного 
перехода при вычислении средних /20>21/ . 

Конкретное нахождение НСО связано с известной концепцией 
Н.Н.Боголюбова /22/ иерархии времен релаксации, согласно которой 
предполагается, что в процессе временной эволюции неравновес¬ 
ного процесса происходит сокращение в описании. Таким образом, 
если для описания неравновесного состояния системы достаточно 
сокращенного набора средних значений некоторых операторов Р п 
или сопряженных им параметров ?„,(*). то можно найти такое част¬ 
ное решение уравнения Лиувилля, которое зависит от времени 

лишь через Г (і) . При этом квазиравновесный статистический опе- 
т 

ратор 

Р ч = ехрI-Ф(I) - $ (Н + ХР Ш Г И <»)>!, 

где 

Ф(і) =Ьп8рехрі-/3(Н + 2 Р Ш (1)Р Ш (0))І 
- функционал Масье-Планка. 


/ 2 / 

/3/ 
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Решение уравнения Лиувилля с источниками /1/ имеет вид: 


. . , г/1 Ш„! , Г| . -ІН Ч (. 

р в р ч -м «Не е ІН в .р ч 1е 8 . 

/4/ 

Величина 7/ - 0" после термодинамического предельного перехода 
при вычислении средних. Таким образом, для конкретного вида 
гамильтониана Н ч вид НСО задается выбором р ч . 

Неизвестные параметры Г ш находятся из условий равенства 
средних значений операторов Р П] по квазиравновесному распре¬ 
делению их средним значениям по неравновесному распределе¬ 

нию р , т . е . 

-;Р ш '- (! 5рІр ч Р т і 8рІр н Р 1ѵ І Р„ . 

/5/ 

Условие /5/ эквивалентно условию стационарности 
значений операторов 

для средних 

- (1 - Р ш ' 0 или ІН Р Ь • 1Н . Р 1 0 . 

л т 9 т ь т 

/6/ 

Разложим теперь операторы _ > р ч и р в /5/ в ряд по степеням внеш¬ 
него электрического поля Е и параметрам Е т .0граничимся при этом 
только первым порядком /линейный отклик/. В результате получим 
из /6/ следующую систему уравнений 

1 Р в [ у5р|р [Р Ц .Р Ш || , Р п ; Р т >] - 


- ~ [ 8р 1 Р Р е (- іА ) Р ш I т < Р* е ; Р т >] , 

/7/ 

где 


Р т - і[Н ч . Р т ], 

/8/ 

о т & 

■ А; В: . Г аіе^ 1 ^ал 8р ІрА(1 - іЛ) В| , 

0 

/9/ 


А (I) --- ехр(іНі) А ехр(-іНі) ; р = 2 1 ехр(-/ЗН) . 


Величина Р 0 в /7/ есть полный импульс электронов. 

Уравнения /7/ являются обобщенными кинетическими уравнения¬ 
ми, содержащими обобщенные интегралы столкновений в виде кор¬ 
реляционных функций. Можно показать, что уравнения /7/ содер¬ 
жат формулу Кубо как частный случай, если Р е выражается в виде 
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Р е = 1а ( Р) /см. Приложение/. Решение кинетических уравнений 

/7/ и определение параметров Г т может быть проведено на осно¬ 
ве вариационного принципа /83 ' 25/ . 

Плотность электрического тока определим в виде 


/,0/ 

где П - полный объем системы. В /10/ использовано условие /5/. 
После линеаризации /10/ по параметрам Г .получим 
_ в . , 

і = -5-2 Г Г йА8р|рР (-іЛ)Р ІгІЕ. /11/ 

ЗігП ш т о К е К 

Здесь принято во внимание то, что Р т пропорциональны внешнему 
электрическому полю Е . 

В настоящей работе при вычислении электросопротивления К 
будем рассматривать модель переходного металла с одной несфе¬ 
рической поверхностью Ферми. Под действием электрического поля 
происходит сдвиг центра тяжести и деформация в к-пространстве. 

В результате уравнение для поверхности Ферми Е(к)^г г преобра¬ 
зуется: Ё(к") = * г ,где 

Е(к) = Е(к) + гаѵ. Д + ш I ѵ Ф 1 (к) ~ + ... /12/ 

Зк »=8 <Эк 

Величина ѵ 1 описывает однородный сдвиг всех электронов как це¬ 
лого в к -пространстве, а последний член в /12/ описывает де¬ 
формацию поверхности Ферми под действием электрического поля. 
Полиномы Ф‘(^) выбираются в соответствии с симметрией кристал¬ 
ла <'26-30/ ц рассматриваемой в данной работе однозонной модели 
переходного металла выполняется условие периодичности с векто¬ 
ром обратной решетки С 
Ё(к+ С) -- Ё(к). 

Поэтому полиномы ф‘(к) также удовлетворяют следующему условию 
периодичности: 


Ф* (к + С) = Ф 


‘(к) • 


/13/ 


Возьмем, с учетом /12/, в качестве набора операторов Р т опе¬ 
раторы импульса: 


Да*, а. , 

дк ко ко 
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(і — 2.п). 


/14/ 




При этом параметры Е ш соответствуют обобщенным скоростям пе¬ 
реноса электронов и ѵ* 4 .Операторы и а^> являются опе¬ 

раторами рождения и уничтожения электронов в ёлоховском со¬ 
стоянии (кст).С учетом /\Ц/ квазиравновесный статистический 
оператор /2/ запишется в виде 


I шѵ , I Ф 1 (к) 

і=г 1 Іо 


«ЭЕ 

эіГ 


-ОЗ ./15/ 


Таким образом, возникающее во внешнем электрическом поле не¬ 
равновесное распределение электронов /15/ неизотропно и имеет 
специфические энергетическую и угловую зависимости. 

Заметим, что при получении квазиравновесного распределения 
в виде /15/ не учитывались процессы увеличения фононов вслед¬ 
ствие взаимодействия фононов с движущимися электронами. Пред¬ 
полагается, что фононная система успевает прийти в равновесие 
за счет фонон-фононных столкновений с перебросом или за счет 
взаимодействий с другими квазичастицами. Для учета процессов 
увлечения фононов в операторе /15/ необходимо учесть член ви¬ 
да ѵ рь .р р1і , где ѵ* рЬ - средняя дрейфовая скорость фононов и 
Р рЬ - полный импульс фононов. В настоящей работе поправки, 
связанные с неравновесностью фононной системы, не учитываются. 
Рассматриваемый метод построения обобщенных кинетических урав¬ 
нений допускает также непосредственное обобщение для многозон¬ 
ных металлов. 


3. ГАМИЛЬТОНИАН МОДЕЛИ ПЕРЕХОДНОГО МЕТАЛЛА 


Рассмотрим в однозонном приближении систему сильно связан¬ 
ных й-электронов, описываемую гамильтонианом Хаббарда /13/ : 


Н = 2 1 і, 
1 * 4 


где а| ст , а 1(7 ~ операторы рождения и уничтожения электронов в 
состоянии Ванье, центрированном на узле і , п 4а =а^а 1ст ; 
б - энергия кулоновского отталкивания электронов с противопо¬ 
ложными спинами на одном узле и і^ = М -1 2 Е(к) ехр[1к(Н 4 ~Кр] - 

интеграл перескока; Е(к) = 2 21(а а ) соз(к-а а ) - закон дисперсии 
сильно связанных электронов. 

Рассмотрим теперь, следуя 719>31/ , влияние малых колебаний 
ионов относительно равновесных положений на электронную под¬ 
систему металла с гамильтонианом /13/. В зонном представлении 
получим: 


е + Н ве + 


Н 


ер ’ 


Н = Н 


/16/ 




где 


Н° = I Е(к) а^а^ , 

Н =-И * 2 аІ а. .а^ а, в(к г к. + к 3 -к 4 +С), 

N ^ к 3 к 4 с к і к 2 к з* к * 4 /1 7 / 

н ер=Л 5. «й-ДУ* ( Ѵ ь 4 )8(іГі -'- ч% ° ) ’ / 18 / 

кк г дСстѵ 1 1 

где С - вектор обратной решетки. Здесь введены обозначения: 

,, 1 И ѵ 

вГ, = (--—) , 

кк 1 2ЫМ ш °(к 1 ^) кк 1 

а д .в 

I ^ =2ід о І е(а а )- (віпк а а а - зіпк 1а а а ) 

где N - число атомов в решетке, М - масса иона, е„(к) - век¬ 
торы поляризации фононов (ѵ=1,2, 3) , <и°(кі') - частоты фоно- 

нов без учета й-электронов. Величина і(а^) - интеграл пере¬ 
скока между ближайшими соседями, лежащими на оси а. а ; д 0 - 
слейтеровский коэффициент, характеризующий экспоненциальное 
убывание радиальной части волновой функции сильно связанного 
электрона^* 9 /. Фононную подсистему описываем оператором гармони¬ 
ческих фононов 

“р-| /2,/ 

Полный гамильтониан электрон-ионной модели переходного металла 
БЛФ /16/ является суммой операторов /17/, /18/ и /21/. Обсуж¬ 
дение применимости гамильтониана БЛФ содержится в работах /19,31 / 
Таким образом, в модели переходного металла БЛФ в-электроны 
явно не учитываются. Вместо двух зон з(р)- и й-электронов рас¬ 
сматривается одна "эффективная" зона электронов, взаимодейст¬ 
вующих с фононами. Однако косвенно влияние з-электронов учте¬ 
но. Считается, что все три ветви колебаний щ°(кі/) соответст¬ 
вуют акустическим частотам /18 {а величина кулоновского оттал¬ 
кивания II перенормирована за счет экранировки з-электронами. 

4. ВЫЧИСЛЕНИЕ ЭЛЕКТРОСОПРОТИВЛЕНИЯ В МОДЕЛИ БЛФ 

Применим теперь общий метод вычисления электросопротивления, 
описанный в разделе 2, для модели БЛФ /16/. Учитывая явный вид 
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/19/ 

/ 20 / 


операторов н ее и н , представим операторы производных р п , 
т.е. обобщенных сил Р п в следующем виде: 


/ 22 / 


1 <Эк 1 
/23/ 


Р і (Ф ] (к Д )І|- +1 V,,) І|- -Ф^к 0 )-1- - ф\к,)~)х 

1 ы к\к 2 к 3 к" 4 с 4 Л 4 г Эк 2 3 Э<?- *Эк. 

■ а \ а . . а . а . й(к 1 -к 2 + к 3 - к 4 + С) . 

Р ер -пт ѵ I ѵ е >: (ф І ( к ) І|- - Ф '(к !) ) л 

к^к*, д’о <тѵ к 1 к 2 Эк 2 Эк 4 

- а Г а . (,Ь , • Ь г , )5(к„ - к , -ц г С ) . 

к а <7 к ці- -цѵ 4 


Подставим /22/, /23/ и /24/ в уравнение /7/- Корреляционные 
функции .Р*| ; рѴ > вычислим в пределе слабого взаимодействия 
электронов между собой и с фононами. Временную эволюцию будем 
описывать в нулевом приближении А(1) А 0 (!) . ехр[ і(Н г е ^ Н р )і] Ах 
ж ехр[- і (Н е • Ир) 11 . Применяя теорему Вика, найдем, что 

корреляционная функция <..Р.;Р 4 > равна 

Р. ; Р ; 88 : Р«®> г <Р ® р ; Р® р * . /25/ 


Для кубических систем /25/ запишется в виде 

ТІ 2 2 Д , _ , 4 , 

Р* ее ; Р*, ее > ^ А Лкркр.кд.к 4 )А .(к 1 ,к 2 ,к 3 ,к 4 ) ж 

N 2 к >‘ 2 к 3 к 4 С 

X г к - ( 1 -г. ) Г к . (1 Л к . )5(Е(к 1 ) - Е(к 2 ) »Е(к д) • Е(к 4 ))5(к г к 2 тк 3 -к 4+ С.), 

/ 26 / 

<Р* еР ;Р 1 ер > -2тггг^^І 2^ (8^-. ) 2 (кѴк’аІЕі (к 1 ,к 2 )х 
1 к’^2 ч’с'ѵ к 1 к 2 

х Г -* (1-Г, )К(с^)5(Е(к„) -Е(к’ ) +й: 0 (д^))5(к р -к ,-а+С) . /27/ 

к 2 к. 4 1 41 


Здесь введены обозначения: 

А (к* к _,к . .к ) . 4 ‘(к;) - Ф 1 (к ) Щ- + ф Чк 2 )Щ - ч 1 (к ) 4^., 

' 1 2 3 4 4 Эк 4 Экз дкг дк г 

В. (кГ,к* 2 ) = Ф ‘(к 2 ) ™ ‘ <к х ) Д-, /28/ 

112 2 Эк 2 Эк і 
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/29/ 


Г(Е(к)) = Г к = [ехр/9(Е(к) -е { ) + 1] 

Ы(щ°(ф/)) = Ы(чі/) = [ ехр/Зо; °(<іі/) - 1] 

Заметим, что в использованном приближении корреляционные функ¬ 
ции <Р і ; Рі > исчезают. 

Обобщенные средние числа электронов в /7/ задаются следую¬ 
щим выражением: 

N, = -і Зр ір Р і (1 Л)Р і 1 = ІГ./3 I Ф‘(к) -»(1 - Г-*) • /30/ 

к дк 

Таким образом, все необходимые для вычисления электросопротив¬ 
ления величины записаны через параметры гамильтониана БЛФ. 
Уравнение /7/ определяет параметры Ѵ] и ѵ^.что, в свою очередь, 
определяет плотность тока и электросопротивление /11/. 


5. ТЕМПЕРАТУРНАЯ ЗАВИСИМОСТЬ ЭЛЕКТРОСОПРОТИВЛЕНИЯ 

На основе общих выражений /26/ и /27/ найдем вклад в темпе¬ 
ратурную зависимость электросопротивления при низких темпера¬ 
турах от электрон-электронного и электрон-ионного взаимодейст¬ 
вия. Величины при Т -*0 практически не зависят от темпера¬ 
туры, поскольку /3 Г ^>(1 - Г к >) 5 (Е (к) - е г ) . Поэтому для отыскания 

температурной зависимости электросопротивления необходимо ис¬ 
следовать температурное поведение корреляционных функций /26/ 
и /27/ при низких температурах. 

Рассмотрим сначала вклад от электрон-электронного взаимо¬ 
действия 

Е гг.ах 

<РГ ; Р*Г> = /3 ГГГ аЕ (к 1 )аЕ(к а )сіЕ(к 3 ) г.‘ (Е(к г ), е( к 2 >,Е(к 3 )) х 

/31/ 

хи (1-Г. ) Г . (1 - Г(Е (к «) - Е(к 2 ) + Е (к ,))) , 

К 1 к 2 к 3 


<Е(Ц), Е(к а ), Е(кд)) =-~4~ — д 2 га 2 8 2 ((1 2 8д 

А і (к 1 ,к а ,кд,к 1 -к г+ кд+дД! (к! .к а .кд,к 1 -к 8 + кд +С) 

[ | | | | дЕ | 

(9к ^ д^2 д 

хМЕСк^-ЕО^) +Е(к 3 ) -Е(к г к 2 + к" 3 + С)) . 
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Вводя новые переменные 

х = |8(Е(к 1 )-« г ); у = /3(Е(к г ) г = /3 (Е (к 3 ) - , , ), 

перепишем /30/ в виде 

4 •„ 0< Е та?Г> 111 , 

<Р ее ; Р, ев > = /Г 2 • /Я ахйуаг-^і— . -±— . -4- • — -4ггу^ * 

- 1 е х + 1 е у +1 е а +1 1+е х+у 2 

/33/ 


хГ н (— + *.. — + + «. ) =/3" 2 А и 

]! й Г б Г й Г 


Поскольку считаем поверхность Ферми замкнутой, то при /Зг г -» ~ 
величина /9(Е тах -г г ) -» ос,. Использование этого обстоятельства 
в /33/ дает, что 


Итак, интеграл столкновений за счет электрон-электронного 
взаимодействия приводит к температурной зависимости Т 2 /вне 
зависимости от конкретного вида функций Ф 4 (к) /. 

Рассмотрим далее вклад от электрон-фононного взаимодейст¬ 
вия. Здесь температурная зависимость определяется бозевской 
функцией распределения Ы(дѵ). Учитывается только рассеяние на 
длинноволновых фононах. Электрон-фононное рассеяние с пере¬ 
бросом фононов затруднено, поскольку закон сохранения д = 

= к 2 -кі_С выполняется только для волновых векторов Д = Д ШІП , 
где Чтіп " минимальное расстояние в к-пространстве для замк¬ 
нутых поверхностей Ферми в расширенной зонной схеме. Замора¬ 
живание вклада процессов с перебросом фононов пропорционально 
[ ехр03ш(д тіп )-1] _1 . Напротив, для нормальных процессов закон 
сохранения квазиимпульса к > 2 -к > 1 -сГ=0 выполняется для любых, 
сколь угодно малых д. Это справедливо и для электрон-фононных 
процессов с перебросом в металлах с открытой поверхностью Фер- 


Найдем вклад нормальных процессов и процессов с перебросом 
при низких температурах. Для этого разложим подынтегральное вы¬ 
ражение в <р®Р;Р ѳР > /27/ по малым д. Для дебаевского прибли¬ 
жения и°(5і/) = ѵ о (ч’/д) /скорость Ѵц может зависеть от углов 
и ф / разложение по малым д дает 


/зѵ 


В, (к ,к+Д+С) » Д. (— ——)В. (к,к ') 

Ч ЛГ' 1 


/35/ 
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8(Е(к+ч+С) — Е(к) + ш °(^)) = — 8( — + ѵ!' ) . /36/ 

Ч Ч <Эк 0 , 

При выводе /ЗѴ-/36/ учтено условие периодичности Е(к+С)-^Е(к). 
Подставим /ЗѴ-/36/ в /27/, получим 


:> :> п 2 ч шах 

< Р ер ; Р ер > = ш 2 ^——р I Г Ч 5 <ІЧ- /зіпЯМ а 
1 1 (2пГ " о ч ч ч 

х(ехр0ѵ^ч -I)- 1 Е 2 {Ѳ ч ,ф ч ), 


/37/ 


Е 2 (в„.«4„)= Г*И— 4-)в^и. н] 2 -[(- -Дг-)В < (к, к') і I х 
Л Ч Ч Ч кк к = к Ч Л * ] к -к 

Х [(_І_|_)В (к.к')І-., -,Н-,(1-Г_)8(-І + ѵ*). / 38 / 

4 Л' 1 к к к к 4 ^ 

Заметим, что пределы интегрирования в интеграле по к /38/ раз¬ 
личны для нормальных процессов и процессов с перебросом. Про¬ 
изводя замену переменных х^Яѵ^ч. получим 


^ ѵ оЧш 


/39/ 


х Гзіп0 ч <10 ч )= А*?! 5 . 


Таким образом, интеграл столкновений за счет электрон-фононно- 
го взаимодействия приводит к температурной зависимости Т° /вне 
зависимости от конкретного вида полиномов Ф 1 (?) . Необходи¬ 
мо отметить, что для открытых поверхностей Ферми последнее ут¬ 
верждение справедливо как для нормальных процессов, так и для 
процессов с перебросом. Для замкнутых поверхностей Ферми про¬ 
цессы с перебросом вымораживаются, и основной вклад в темпера¬ 
турное поведение электросопротивления при низких температурах 
вносят нормальные процессы электрон-фононного рассеяния. 

Подставим теперь /33/ и /39/ в /7/. Обобщенные кинетические 
уравнения примут вид: 

Дѵ^А^Т 2 + А° Р Т 5 ) = еЕ N4 . ЛО/ 

В дальнейшем, для простоты, рассмотрим случай, когда можно 
ограничиться только двумя параметрами ѵ 1 и ѵ 2 .Это означает, 
что рассматривается только сдвиг центра тяжести и однородная 
деформация поверхности Ферми. Учет большего числа параметров 
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не вносит качественных изменений. Тогда из /11/ с учетом /40/ 
получаем для электросопротивления 

к И- (А п та + А пТ Ѵи т8+ А 2а т *)-( А Т2 т2+А Тг т& )' 8 _ 

ЗѲ 2 N 2 (А®® Т 2 + А е р 5 ) + Ы^А"! 2 + А 1 5 ) - 2М ^2 (А ^ Т 2 + А е ! е 2 Т 5 )/ 


В случае преобладания одного из механизмов рассеяния темпера¬ 
турное поведение К(Т) /41/ будет определяться одной из зависи¬ 
мостей! 2 или Т 5 . Например, если Ай е =0 , то из АО/ следует, 


ГА вР А ер А ѳр 5 

П ѵА ! г А 22 ~ А 12 А __ 

Зе 2 N ^ А II + К|А^ - 2Ы 1 М 2 А 


/42/ 


С другой стороны, если пренебречь деформацией, 
ѵ 2 = 0, то из /41/ имеем 


К = -Л-(А е ® Т 2 + А ® р Т 5 ) . 

Зе 2 І^ 2 11 11 


положить 

/43/ 


6. ОБСУЖДЕНИЕ 

В настоящей работе электросопротивление переходного метал¬ 
ла вычислено из первых принципов на основе метода НСО. Исполь¬ 
зование гамильтониана однозонной модели БЛФ /1Э, позволило запи¬ 
сать функции А®® и А ®|“ через небольшое число характерных 
параметров переходного' металла: Ч , д 0 , 1 , М.При учете сдви¬ 

га несферической поверхности Ферми и ее деформации под дейст¬ 
вием внешнего электрического поля, получена существенно новая 
формула для электросопротивления /41/. Таким образом, развитая 
теория позволяет последовательно учесть вклад электрон-элект- 
ронного и электрон-фононного взаимодействий в температурную 
зависимость электросопротивления для реалистической модели пе¬ 
реходного металла. 

В связи с полученным выражением /41/ необходимо также отме¬ 
тить следующее. Обычно измеряемое на опыте низкотемпературное 
электросопротивление пытаются описать на основе следующего вы¬ 
ражения: 

К(Т) ~ А + ВТ 2 +‘СТ 3 +СТ 5 . /44/ 

Зависимость /44/ соответствует правилу Маттисена. Различные 
вклады в /44/ соответствуют различным механизмам рассеяния 
электронов. Как уже упоминалось выше, для многих простых метал¬ 
лов и для переходных металлов правило Маттисена не выполняет- 
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ся. В очень детальном исследовании этой проблемы /1а/ отмечает- 
ся, что использование простых моделей и степенного закона /44/, 
не может объяснить наблюдаемую на опыте температурную зависи¬ 
мость электросопротивления. В работе /12/ электросопротивление 
ЫЬ и Рй вычислялось на основе вариационного принципа для 
уравнения Больцмана. Матричные элементы вычислялись на основе 
расчета энергетической зонной структуры этих металлов. Было 
показано, что низкотемпературное поведение Рй точно описывает¬ 
ся законом Т?По утверждению авторов работы /18/ ,появление чле¬ 
на Т 3 , данное в работе /5/ для N1), не может считаться твердо ус¬ 
тановленным. 

Таким образом, исследование электросопротивления переходных 
металлов в работе /12/ , проведенное в рамках иного, чем наш, под¬ 
хода, согласуется с выводами настоящей работы о том, что глав¬ 
ный вклад в низкотемпературное поведение электросопротивления 
вносят зависимости (ВТ 2 +СГ 5 ) , Поскольку их вклад в электро¬ 
сопротивление задается в виде дроби /41/, это позволяет полу¬ 
чать зависимости, отличные от простого степенного закона /44/. 
Интересно отметить, что подобные по структуре выражения для 
электросопротивления /в виде отношения функций вида (а+ ЬТ) / 
получаются для металлов с сильным рассеянием, таких, как, на¬ 
пример, соединение со структурой А 15 ЫЪ 3 8п' /32/ . 

Развитая теория электропроводности может быть усовершенст¬ 
вована, если учесть межзонное рассеяние /напр., з-й рассеяние/ 
и увлечение фононов. Обобщение развитого подхода для вычисле¬ 
ния электросопротивления неупорядоченных сплавов переходных 
металлов также составляет весьма интересную задачу. 

ПРИНОШЕНИЕ 

Эквивалентность обобщенных кинетических уравнений 

и формулы Кубо 

Покажем, что обобщенные кинетические уравнения /7/ содер¬ 
жат формулу Кубо как частный случай. Запишем /7/ в виде 

X Е п І-І8р(р[Р п ,Р т ]) +<Р п ;Р т >1 = 

" 1 /А.1/ 

= -^{8р(рР > е (-іЛ)Р п1 ) + <Р е ; Р т I, 


где Р - полный импульс электронов. Предположим, что сущест¬ 
вует набор коэффициентов Э) такой, что мож^о построить опера¬ 
тор импульса Р е и оператор плотности тока > следующим образом: 

Р =2 а { Р 4 ; Г= — Р е • /А - 2/ 

е і тП 
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Интегрируя корреляционные функции в /А.1/ по частям, получим 

Р 

2 Е I / сіА8р(рР (-ІА)Р ) -т,<? ;Р т >| = 

п о /А.3/ 



Предполагается, что при предельном переходе г/-> 0 корреляцион¬ 
ная функция <Р П ; Р го > остается конечной. Это требование есть 
в некотором смысле граничное условие кинетического уравнения 
для корреляционных функций /А.1/. В результате предельного 
перехода 77 -> 0 из /А.З/ с учетом/А.2/ получаем 

2 а Р ^ <1Л 8р Ір Р„ (— іЛ) Р I = — <Р ; Р* > . /А.4/ 

" "о п т 

Из /А.4/ следует, что 

/3 -» рЕ' -* -* 

2 Г п Г (1Л8рірР п (-ІЛ) Р ѳ і = -^.<Р е ; Р в > . /А.5/ 

Учитывая определение /10/, получим из /А.5/ 

]*= ——<р ; р > . /А.6/ 

Зш2П е 

Выражение /А.6/ совпадает с формулой Кубо /20/ . Таким образом 
эквивалентность обобщенных кинетических уравнений /7/ и фор¬ 
мулы Кубо доказаны. 
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:тоф Ф., Куземский АЛ 


Развита теория электропроводности для однозонной модели 
реходного металла, позволяющей учесть реальный спектр сильн 
язанных электронов и электрон-фононное взаимодействие, 
помощью метода неравновесного статистического оператора 
ілучено общее выражение для электросопротивления через кор- 
ляционные функции. При учете сдвига поверхности Ферми и ее 
іформации получено существенно новое выражение для темпера- 
г рной зависимости электросопротивления при низких темпера- 
г рах. 

Работа выполнена в Лаборатории теоретической физики ОИЯИ 


Препринт Объединеиного института ядерных исследований. Дубна 1981 

ігізСорЬ V. , Кигетпзку А.Ь. Р17-81-630 

ЕесСгосопсІисСІѵіСу Рог СЬе Мосіеі оР ТгапзІСІоп МеСаІз 
І.СЬ СЬе ИопврЬегісаІ Реппі ЗигРасе 

ТЬе сЬеогу оР еІесСгосошіисСІѵіСу Рог СЬе опе-Ьаші пкхіеі 
Е сЬе СгапзіСіоп теСаІ із сіеѵеіоресі. ТЬе еІесСгоп-еІесСгоп 
іСегасСІоп іп СЬе Ргатеѵогк оР сЬе НиЬЬагП тосіеі апсі СЬе 
І.есСгоп-рЬопоп іпСегасСІоп аге Сакеп іпСо сопзісІегаСІоп. 
іе еепегаіігесі кіпесіе е^иаСіоп5 аге оЪСаіпесІ Ьу СЬе попециі 
іЬгіит зСаСізСісаІ орегаСог теСЬосІ Рог СЬе попзрЬегісаІ Рег- 
і. зигРасе. АС Іоѵ СетрегаСигез ап еззепСіаІІу пеѵ Рогтиіа 
эг сЬе гезізсіѵісу із оЬсаіпеё. 

ТЬе іпѵезСІеаСіоп Ьаз Ьееп регРогтеП аС СЬе ЬаЬогаСогу 
Р ТЬеогеСІсаІ РЬузісз, ЛШ. 


і .ЫпС ІпвСІТиСе ?ог Нисіеаг Кезеэгсб. ОиЬпа 1981 


Перевод авторов. 
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